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Estudamos a transição de gap direto-indireto em poços quânticos de dopagem modulada 
de camadas tensionadas de In1-xGaxAs/InP. As amostras analisadas foram crescidas por LP-
MOCVD. Os poços quânticos têm largura de 6 nm com concentrações de gálio entre x = 0.47 e 
0.60. O objetivo da dissertação foi analisar a evolução da estrutura de banda em função da 
concentração de Ga por medidas ópticas. Realizamos medidas de fotoluminescência com a 
temperatura da amostra variando entre 2 e 100 K. Observamos que a forma de linha de 
fotoluminescência é bastante sensível à composição de Ga na liga. Cálculos teóricos baseados no 
hamiltoniano de Luttinger-Kohn explicam qualitativamente esse comportamento dos espectros, 
mostrando que realmente há influência da estrutura de bandas nos mesmos. Nos dados 
experimentais também observamos efeitos de localização possivelmente provenientes da 
flutuação do potencial da liga, rugosidade das interfaces e defeitos criados pela presença da 
tensão intrínseca. Realizamos também medidas de fotoluminescencia na presença de uma pressão 
biaxial externa, utilizando uma célula de pressão baseada na deformação de placa construída em 
nossos laboratórios, para verificar se o comportamento observado nos espectros de 
fotoluminescência em diferentes amostras é realmente devido a mudança na estrutura de banda. 
Os espectros de fotoluminescência medidos na presença de pressão externa mostram realmente as 
mesmas características - variação na forma da linha de emissão - atribuídas a mudança de gap 
direto para indireto à medida que aumenta a pressão externa, efeito equivalente àquele decorrente 
do aumento da concentração do Ga em diferentes amostras. Isso fortalece a nossa interpretação 
de que o efeito da estrutura de bandas é um dos responsáveis pelo comportamento apresentado 
nos espectros de fotoluminescência. Este trabalho abre a possibilidade de realizar estudos de 











We have studied the direct-to-indirect gap transition in strained-layer modulation-doped 
In1-xGaxAs/InP quantum wells. The samples were grown by LP-MOCVD. The quantum well 
thickness is 6 nm and their Ga content was varied from x = 0.47 to 0.60. Our purpose is to study 
the influence of Ga content variation on the band structure by optical measurements. 
Photoluminescence measurements were performed under temperatures varying from 2 to 100K. 
We have observed that the photoluminescence line shape is very sensitive to the Ga composition 
in the alloy. Theoretical calculations based on Luttinger-Kohn Hamiltonian explain qualitatively 
the behavior of the photoluminescence spectra, showing the influence of the valence band 
structure on them. Our experimental data also show localization effects, possibly arose from the 
alloy potential fluctuation, interfaces roughness and defects created due to the built-in strain. We 
also carried out photoluminescence measurements under an externally applied biaxial strain, 
using a pressure cell based on a plate bending method, in order to verify whether the behavior 
observed in photoluminescence spectra in different samples is due to the band structure effects. 
The photoluminescence spectra measured in the presence of an external strain show similar 
behavior to those observed when the Ga concentration is changed in different samples due to the 
changing the band structure from direct to indirect-gap. This result reinforces that the band-
structure effect is responsible for the behavior observed in photoluminescence spectra. This work 
opens the possibility of further research on the band-structure dependent effects on quantum 











Heteroestruturas tensionadas de InGaAs/InP crescidas sobre substratos de InP são 
materiais apropriados para aplicações tecnológicas em dispositivos eletroópticos, utilizados em 
comunicações ópticas. Isto se deve ao fato de a energia do gap da liga estar na região de mínimo 
de absorção das fibras óticas comerciais (~1.55µm). 
O crescimento de filmes finos de semicondutores para a confecção de dispositivos ópticos 
e eletrônicos permaneceu, durante muito tempo, limitado a camadas com mesmo parâmetro de 
rede do substrato, pois assim se evitavam defeitos e deslocações na camada depositada. Novas 
tecnologias tornaram possível o crescimento de filmes biaxialmente tensionados – com parâmetro 
de rede distinto do parâmetro do substrato – sem que houvesse defeitos. A tensão biaxial tornou-
se um parâmetro a mais, e modificando-a podem-se alterar as propriedades dos dispositivos, 
como a estrutura de bandas, por exemplo. A isso se dá o nome de band engineering. O material 
que estudamos neste trabalho é particularmente interessante porque permite uma grande variação 
da tensão biaxial, modificando-se a largura do poço e o conteúdo de gálio na liga de InGaAs. 
A liga ternária de In1-xGaxAs (onde x é a concentração de Ga) é uma mistura dos 
compostos binários GaAs e InAs. As características dessa liga e os parâmetros associados a ela – 
energia do gap e parâmetro de rede, por exemplo – estão relacionados ao conteúdo de gálio usado 
na composição, e têm valores intermediários entre os de GaAs e os de InAs. Apesar de ser uma 
mistura, a liga pode ser tratada como um cristal virtual, apresentando estrutura de bandas 
eletrônicas. O crescimento epitaxial de InGaAs é feito, em muitos casos, em substrato de InP, por 
ele ter o parâmetro de rede intermediário entre os compostos binários InAs e GaAs.  
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Quando a concentração de gálio é igual a 47% (x=0.47), o parâmetro de rede da liga é 
igual ao do InP. Para x maior (menor) do que 0.47, a liga tem o parâmetro de rede menor (maior) 
do que o do InP. Neste caso, a camada de InGaAs crescida sobre InP fica sob tensão biaxial se a 
espessura da camada for menor ou igual à espessura crítica (Matthews & Blakeslee, 1974). A 
quebra da simetria cristalina pela tensão elimina a degenerescência da banda de valência no 
centro da zona de Brillouin, levando a um  deslocamento em energia da banda de buraco pesado e 
um deslocamento ainda maior da banda de buraco leve, como pode ser observado na Figura 1. 
Para a espessura acima da crítica, essa tensão relaxa, criando defeitos, e o parâmetro de rede da 




























Figura 2 – Quebra da degenerescência da banda de 
valência decorrente do confinamento quântico. 
O confinamento quântico em poços quânticos de InGaAs/InP “casados” (parâmetro de 
rede do poço igual ao do substrato) quebra a degenerescência no topo da banda de valência, por 
causa da diminuição de simetria de translação na direção de crescimento do poço. Como 
resultado, temos no topo da banda de valência a banda do buraco pesado, e o confinamento 
quântico da banda de buraco leve é maior por sua massa efetiva ser menor, como é mostrado na 
Figura 2. 
Juntando então o confinamento quântico e a tensão decorrente da variação da 
concentração de Ga da liga em poços quânticos de InGaAs/InP, as sub-bandas de buraco leve e 
pesado se deslocam em energia, ficando mais afastadas (em caso de compressão, x < 0.47) ou 
mais próximas (em caso de tração, x > 0.47). Neste último caso, aumenta a mistura entre as sub-
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bandas e em sob determinadas condições pode ocorrer a mudança de gap direto para indireto 
(Chao & Chuang, 1992; Sugawara. 1993; Triques & Brum, 1995). 
Na literatura, existem poucos trabalhos experimentais que tratam da transição gap direto-
indireto nestes materiais. Michler et al (1993) apresentam dados experimentais de luminescência 
resolvida no tempo. Eles mostram que o tempo de vida dos excitons em poços quânticos cresce à 
medida que aparece na estrutura de bandas o gap indireto, ou seja, à medida que aumenta a 
concentração de Ga. Não conhecemos nenhum outro trabalho experimental, na literatura, que 
trate deste assunto e que mostre a formação do gap indireto nesses materiais 
Neste trabalho, investigamos a transição gap direto-indireto em poços quânticos de 
InGaAs/InP de dopagem modulada tipo-n e tipo-p variando a concentração de Ga na liga de 
InGaAs de 0.47 a 0.60. Fizemos um estudo sistemático, teórico e experimental, analisando a 
evolução da estrutura de banda de valência com a concentração de Ga. Para isso, utilizamos a 
técnica de espectroscopia de fotoluminescência. A diferença de nosso trabalho para o de Michler 
et al (1993) é que as nossas amostras são dopadas e apresentam um gás bidimensional, de 
elétrons ou buracos, que inibe a interação Coulombiana para formar excitons. 
Uma contribuição importante deste trabalho, nesse conjunto de amostras, foi a 
identificação da estrutura de gap direto ou indireto através da forma da linha de luminescência. 
Os cálculos teóricos confirmam a dependência da forma da linha com a estrutrura de banda. Para 
reforçar a nossa interpretação foram realizadas também medidas de fotoluminescência aplicando-
se pressão biaxial externa a essas amostras. Os resultados dessas medidas confirmam também a 
mudança da estrutura de gap direto para indireto. A vantagem da aplicação da pressão externa é 
que em uma mesma amostra podemos estudar a variação na estrutura de banda sem mudar a 
qualidade da amostra.  
A dissertação foi dividida em 4 capítulos. O capítulo 1 contém o embasamento teórico do 
sistema estudado e do cálculo da emissão óptica e no capítulo 2, mostramos os resultados obtidos 
com o cálculo. O terceiro capítulo contém a descrição da montagem experimental e das estruturas 
das amostras. O capítulo 4 traz os resultados experimentais e discussões, incluindo a comparação 
com o que foi mostrado no capítulo 2. Em seguida, apresentamos as conclusões, e, no apêndice, 
os artigos publicados sobre partes do trabalho descrito nesta dissertação: um nos Proceedings do 













Neste capítulo, concentramos a descrição detalhada do tratamento teórico utilizado para 
fazer o cálculo numérico da emissão óptica e da estrutura de bandas. 
1.1 Estrutura de bandas 
Heteroestruturas constituídas por camadas de InGaAs sobre InP podem ser crescidas de tal 
forma que a estrutura tenha tração ou compressão biaxial intrínseca, dependendo da diferença 
entre os parâmetros de rede da liga e do InP, esta imposta pela variação do conteúdo de Ga na 
liga ternária. Por isso, em poços quânticos, em particular, além da variação da energia do gap 
devido ao efeito de confinamento quântico, há também deslocamento das sub-bandas de energia 
de buraco leve e buraco pesado, que se aproximam ou afastam em função de a tensão produzida 
pela diferença entre as constantes de rede ser tensiva ou compressiva, respectivamente.  
Para entender como a tensão biaxial modifica a estrutura de bandas do material a ser 
estudado, utilizamos as teorias de Luttinger-Kohn e Bir-Pikus (Chao & Chuang, 1992) no 
formalismo da aproximação de função envelope. A estrutura das bandas de valência de um 
semicondutor pode ser descrita por um hamiltoniano 6x6, que inclui o acoplamento entre as 
bandas de buraco pesado (HH, |3/2,±3/2〉), buraco leve (LH, |3/2,±1/2〉) e a banda separada 
devido à interação spin-órbita, split-off (SO, |1/2,±1/2〉), ou seja, três bandas degeneradas por 
spin. As sub-bandas de split-off, freqüentemente negligenciadas, têm participação significativa no 
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cálculo dos níveis de energia superiores e das massas efetivas quando se tratam de materiais 
fortemente tensionados. 











































































































































































h    (3) 
























h     (5) 
Nessas equações, k é o vetor de onda, γ1, γ 2 e γ 3 são os parâmetros de Luttinger, av, b e d 
são os potenciais de deformação de Bir-Pikus, ∆ é a energia de split-off e εij é o tensor simétrico 
de deformação (Yu & Cardona, 1996). A base |j,m〉 denota a função de onda de Bloch no centro 
da zona de Brillouin, e foi escolhida de modo a fazer o hamiltoniano da interação spin-órbita 
diagonal. Ela pode ser escrita como 






























































No caso especial de deformação biaxial, os elementos do tensor de deformação são: 
zzyyxx εεε ≠=    
0=== zxyzxy εεε ,   (7) 
o que torna nulos os termos relativos à deformação em S e R  (Eq. 4 e 5). 
A tensão biaxial pode ser proveniente de dois fatores: tensão intrínseca, como já foi 
explicado, devido ao descasamento entre os parâmetros de rede do InGaAs e do InP, ou tensão 
externa.  
Os tensores de tensão (σ) e de deformação (ε) em cristais com simetria cúbica estão 








































































































  (8) 
onde Cij são as constantes elásticas. No nosso caso, a tensão é biaxial, portanto 
σσσ == 2211 ,  e os outros componentes  0=ijσ .  (9) 







==     (10) 





122−= ,     (11) 
se a tensão é aplicada externamente. No caso de tensão intrínseca, o componente da deformação 





== 0εε ,     (12) 
onde ao é a constante de rede do substrato de InP e a do InGaAs. 
A estrutura da banda de valência do semicondutor bulk em função da tensão ou 
deformação é determinada pela equação  
0)( =− EkH ijij δ .    (13) 
Para calcular a estrutura de banda de um poço basta introduzir na equação o potencial de 
confinamento na direção do eixo-z. As estruturas de bandas de poços quânticos de InGaAs/InP, 
que serão apresentadas aqui, foram calculadas numericamente através de um programa feito pelo 
Prof. J.A. Brum. Foi utilizada a linguagem Fortran, e os parâmetros utilizados estão na Tabela 1. 
Parâmetros GaAs InAs InP  
a(Å) 5.6533 6.0584 5.8688 
Eg(eV) 1.424 .36 1.344 
γ1 6.85 20.4 4.95 
γ2 2.1 8.3 1.65 
γ3 2.9 9.1 2.35 
C11 11.879 8.329 10.11 
C12 5.376 4.526 5.61 
ac-av -9.77 -6.0 -8.6 
B -1.7 -1.8 -2.0 
me/mo 0.067 0.027 0.077 
Tabela 1 - 
Parâmetros 
utilizados no cálculo. 
 
 
1.2 Transições ópticas 
A partir das estruturas de bandas calculadas com o hamiltoniano de Luttinger-Kohn é 
possível calcular os espectros das transições ópticas na aproximação de elétrons independentes. 
Inicialmente apresentamos o cálculo do espectro de absorção, mais simples, e depois o de 
emissão. 
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1.2.1 Absorção 
O espectro de absorção de uma onda eletromagnética com freqüência angular ω em 















e  (14) 
onde fpip if
rr
=  é o elemento de matriz de transição óptica e εi e εf são a energia das bandas 
em função de k
r
, e, n, c, mo, Ω e ε
r , onde e é a carga eletrônica, n o índice de refração, c é a 
velocidade da luz, mo é a massa do elétron, Ω é o volume da célula unitária e ε
r  é a polarização 
do campo elétrico da onda incidente. 






















ν é a parte periódica da função de Bloch no centro da zona de Brillouin (assumida como 
sendo a mesma nas camadas de InGaAs e InP, dentro do modelo de aproximação de função 
envelope [Bastard, 1992]) para a banda νi(f) (νf é o índice da banda de elétrons e νi das sub-bandas 




χ  é a função envelope que descreve o 
movimento em z do buraco (elétron) na sub-banda i(f) correspondente ao extremo νi(f), k
r
 e rr  são 
vetores bidimensionais de onda e de posição respectivamente. Para estas funções de onda os 
elementos de matriz de transição interbandas podem ser escritos como: 
fifiif ffupuFpFp fi ννεεε
rrrrrr
⋅≅⋅=⋅ ,    (17) 
onde foram consideradas as variações rápidas das funções ui e uf no espaço característico de 
variação da função envelope. Serão tratadas aqui somente as transições interbandas. Vamos nos 
limitar a estudar as transições entre as sub-bandas de valência e a banda de condução. 
Substituindo os termos na expressão de coeficiente de absorção temos, para transições 
entre as bandas c (de condução – para evitar confusões com a velocidade da luz, essa letra 
indicará apenas o índice da banda de condução daqui para a frente) e m (de valência): 









rB , (18) 
onde aνmk são os coeficientes que definem a mistura das sub-bandas de valência e B é uma 
constante que multiplica a somatória na Eq. 14. 






+= εε   (19) 
onde mc é a massa efetiva do elétron; para os buracos na sub-banda m, a dispersão foi ajustada 
por um polinômio de ordem N=10, com os dados obtidos através do cálculo numérico de banda 









= αε    (20) 
As integrais de superposição entre as funções envelope e os coeficientes aνmk são obtidos 
também através do programa que calcula a dispersão de energia da banda de valência. 
A ocupação das bandas de valência e de condução foi considerada como sendo a função 
de Fermi Dirac, usando o número de portadores provenientes da dopagem. Temos então, para a 




































exp1ln hπε     (22) 
é a quase-energia de Fermi na banda de condução, Te é a temperatura dos elétrons e kB a 
constante de Boltzmann. A densidade nc de portadores na banda de condução é proveniente da 
dopagem. 

















h   (23) 
onde 








  (24) 
1.2.2 Emissão 
Para o cálculo da emissão óptica, utilizamos a mesma probabilidade de transição da 
absorção e foram incluídas as ocupações, tanto da banda de condução quanto da banda de 
valência, considerando os quase-potenciais químicos como dependentes dos portadores 


























ε ,  (25) 
onde nD é a densidade de elétrons proveniente da dopagem, e nf da fotoexcitação. Para as 
amostras tipo-p, o elemento nD da equação 25 é zero. 
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πεπ     (27) 
onde n é a densidade total de buracos, que é nD+nf, onde nD é a densidade de buracos proveniente 
da dopagem e nf da fotoexcitação. Para amostras tipo-n, esse nD é zero. Consideramos aqui que a 
dispersão de energia é independente da direção de k. Esta é uma boa aproximação se k está 
próximo do centro da zona de Brillouin. 

















h  (28) 
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1.3 Cálculo das transições ópticas 
O cálculo da absorção e da emissão óptica também foi feito através de um programa em 
linguagem Fortran. Esse programa leva em consideração, como arquivos de entrada, os valores 
da dispersão de energia em função do vetor de onda, as integrais de superposição entre as funções 
de onda na banda de condução e na primeira sub-banda de valência e os coeficientes aνmk. A 
dispersão de energia das bandas de valência, como já foi dito, foi aproximada por um polinômio 
par, para facilitar a derivação da função durante o cálculo. 
A temperatura foi considerada igual para todos os portadores (termalização rápida). Em 
geral, utilizamos 10 K como sendo a temperatura dos portadores. 
Para evitar a variação abrupta do espectro no limiar de absorção, foi utilizada uma função 























































=   (30) 
Utilizou-se uma largura σ = 1.5 meVpara todos os espectros. 
A população de portadores de dopagem foi considerada como sendo nD=5x1011 cm-2, que 
é o valor nominal das amostras tipo-n ou p. Os portadores fotocriados estão na faixa de 
nf = 109 a 1011 cm-2. As unidades utilizadas foram coerentes com o programa anterior, onde as 












Neste item, são apresentados os resultados dos cálculos de emissão óptica baseados no 
modelo descrito anteriormente. As discussões sobre a comparação dos resultados teóricos com os 
dados experimentais serão feitas no Capítulo 4. Os cálculos foram feitos para poços quânticos 
com dopagem modulada tipo-n e p, cuja concentração de portadores provenientes da dopagem 
modulada é da ordem de 5x1011 cm-2. Para essa concentração o efeito excitônico é desprezível 
(Kleinman, 1985), e por isso não é levado em conta. Apesar de haver gás de portadores livres, 
não calculamos o potencial autoconsistente. Como estamos interessados na análise qualitativa, o 
cálculo autoconsistente não iria alterar significativamente as conclusões. O cálculo mostrou que a 
forma da linha dos espectros teóricos de emissão é bastante sensível à forma da dispersão da 
banda de valência, com resultados distintos entre estruturas com gap direto e indireto. Isso pode 
ser utilizado para a detecção experimental para distinguir as estruturas de banda de gap direto e 
indireto. 
2.1 Amostras tipo-n 
As dispersões de energia dos buracos em poços quânticos de InGaAs/InP com largura do 
poço de 60 Å para diferentes concentrações de Ga são mostradas na Figura 1. As concentrações 
de Ga utilizadas no cálculo são iguais aos valores nominais das nossas amostras, ou seja, 0.47, 
0.51, 0.54, 0.57 e 0.60. A transição do gap direto para indireto em poços de 60 Å ocorre para 
xGa = 0.55 – acima desse valor, a estrutura de banda é indireta e o máximo de energia da banda de 
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valência está em kM ~ 0.038 Å-1 , o que corresponde a aproximadamente 7% do limite da zona. A 
separação de energia entre o ponto máximo e o centro da zona, E(k=kM)-E(k=0), chega a ser de 
10 meV, para xGa = 0.60. A Figura 1 mostra claramente a evolução da estrutura de bandas de gap 















































Figura 1 – Dispersão de 
energia da banda de valência 
de um poço quântico de In1-
xGaxAs/ InP com largura de 
60 Å e diferente composição 
de Ga.. 
Os espectros de emissão calculados para amostras tipo-n, à temperatura do cristal de 10 K 
e com diferentes concentrações de Ga no poço, são mostrados na Figura 2. A densidade de 
portadores provenientes da dopagem é nd = 5x1011 cm-2, e a de portadores fotocriados, 
nf = 1x109 cm-2. O valor de nd foi obtido a partir da diferença de energia de limiar de transição dos 
espectros de eletrorrefletância (não apresentado na dissertação) e fotoluminescência e nf foi 
estimado a partir da intensidade do laser incidente na amostra. Os valores dos outros parâmetros 
dos materiais utilizados no cálculo são apresentados na Tabela 1 do Capítulo 1. As medidas 
experimentais foram realizadas à temperatura de 2 K, mas utilizamos para o cálculo T = 10 K 
para evitar divergências no cálculo numérico. Como kBT << [E(k=kM)-E(k=0)] para o valor de xGa 
utilizado no cálculo, e também kBT << EF, a forma da linha não varia significativamente entre 
T = 2 e 10 K.  
Na Figura 2, podemos observar que a posição dos picos dos espectros teóricos aumenta 
em energia à medida que aumenta a concentração de Ga. Isso se deve ao fato de que a energia do 
gap da liga de In1-xGaxAs aumenta em função de xGa . A tração biaxial age no sentido oposto, 
mas este efeito é menor do que a variação da energia do gap da liga. A influência da tração 
Gap Direto-Indireto em Poços Quânticos de Camadas Tensionadas de In1-xGaxAs/InP 
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biaxial é significativa na separação entre as sub-bandas do buraco pesado e leve e, 
conseqüentemente, na mistura das bandas. Notamos que a mudança na banda de valência se 
reflete na forma da linha dos espectros teóricos. A forma da linha é assimétrica em todos os 
espectros e a cauda muda de lado com relação ao pico quando a concentração de Ga varia de 0.47 
a 0.60.  
























Figura 2 – Espectros 
calculados de 
fotoluminescência normalizados 
para T = 10 K em amostras 
tipo-n. 
 
Nas amostras com conteúdo de Ga menor, x = 0.47, 0.51 e 0.54, a assimetria apresenta-se 
na forma de uma cauda para energias mais altas (vide Figura 2). Para as outras amostras, cujo 
conteúdo de Ga é maior, ou seja, as de gap indireto, a cauda se “inverte”, indo para uma região de 
energias menores em relação ao pico principal de emissão. 
